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GENERAL SCHEME FOR ELUCIDATING THE STRUCTURE OF ORGANIC COMPOUNDS USING SPECTROSCOPIC AND
SPECTROMETRIC METHODS. This work describes a systematic method to be applied in undergraduate courses of organic
chemistry, correlating infrared spectra, hydrogen and carbon-13 nuclear magnetic resonance, and mass spectra. To this end, a scheme
and a table were developed to conduct the elucidation of the structure of organic compounds initially using infrared spectra.
Interpretation of hydrogen and carbon-13 nuclear magnetic resonance spectra and of mass spectra is used to confirm the proposed

structure.
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INTRODUCAO

As espectroscopias de infravermelho (IV), ressonancia magné-
tica nuclear de hidrogénio e carbono-13 (RMN de 'H e ®C) e a
espectrometria de massas (EM) s@o ferramentas atuais usadas para
a elucidagdo estrutural de substancias organicas. Devido a este fato,
os cursos de graduagdo tém em sua grade curricular disciplinas
que envolvem o ensino deste tema. Da mesma maneira, os livros-
texto de quimica orgénica que sdo recomendados para estes cur-
sos, de modo geral, introduzem a discussdo sobre a andlise estrutu-
ral de substancias organicas, aplicando-se a interpretacdo de es-
pectros de IV, RMN de 'H e "*C, e massas'*. Por outro lado, o tema
analise estrutural que utiliza a espectroscopia e a espectrometria,
atualmente, nfo faz parte da grade curricular dos ensinos funda-
mental e médio devido a sua especificidade. Assim, os alunos de
graduac@io ao se depararem com estas técnicas apresentam certa
dificuldade no aprendizado da andlise dos espectros fornecidos pela
espectroscopia de IV, RMN de 'H e °C ¢ EM.

O infravermelho ¢ um método espectroscépico de andlise que
fornece informacdes quanto aos grupos funcionais que podem es-
tar presentes na estrutura das substincias. A ressonancia magnéti-
ca nuclear de hidrogénio e carbono-13 indica a disposicdo do es-
queleto hidrocarbonico, ou seja, as diferentes situacdes de ambi-
entes quimicos dos dtomos de hidrogénio e carbono na estrutura. A
espectroscopia de massas, por sua vez, além de fornecer dados que
permitam determinar a férmula, pode contribuir na elucidacio es-
trutural através dos padrdes de fragmentagdo inerente as diferentes
fungdes orgénicas.

Diversos livros diddticos'*, como também os manuais®, ao dis-
cutirem este tema, apresentam uma série de tabelas de dados que
visam facilitar a andlise dos espectros das substancias. Outros tex-
tos, além destas tabelas, apresentam esquemas® que possam con-
duzir a elucidagdo estrutural através da interpretagdo de espectros
de IV. Mais recentemente, um esquema para a interpretacao de
espectros de substancias organicas também no IV foi desenvolvido
por Lopes e Fascio’. Um fator que se deve mencionar é que os
esquemas normalmente utilizados para ensino de elucidagdo estru-
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tural envolvem apenas o uso do IV, o qual ndo é um método com-
pleto, ou seja, na maioria das vezes o aluno ndo chega a elucidagio
da estrutura da substancia, o que demonstra a necessidade de se
recorrer a outros métodos espectrométricos. Por outro lado, outro
fator importante no ensino do referido tema estd na aplicacdo arti-
culada destas metodologias de elucidag@o estrutural.

Devido ao nosso interesse no ensino de quimica®, resolvemos
contribuir com um método que facilite a tarefa de elucidagdo es-
trutural de substancias organicas tendo como ferramenta inicial a
interpretacdo de espectros de IV, ao mesmo tempo em que se apli-
ca a interpretaciio de espectros de ressonincia magnética nuclear
de hidrogénio e carbono-13 (RMN de 'H e C) e de massas para
confirmar e/ou auxiliar na elucidag@o estrutural. Neste sentido,
foram elaborados o Esquema 1 e a Tabela 1 resumida para condu-
zir o raciocinio do aluno na elucidacio estrutural de substincias
organicas, demonstrando que as metodologias desenvolvidas de-
vem e podem ser aplicadas em conjunto.

E vilido aqui ressaltar que o Esquema 1 e a Tabela 1 apresenta-
dos neste artigo vém sendo utilizados na disciplina Métodos Fisi-
cos de Anilise, oferecida pelo Departamento de Quimica Organica
(GQO) da Universidade Federal Fluminense (UFF). Esta discipli-
na integra a grade de disciplinas obrigatdrias para os Cursos de
Quimica Industrial e Bacharelado, assim como a grade de optativas
para os cursos de Farmdcia Industrial e Engenharia Quimica da
UFF, além de outras disciplinas oferecidas pelo GQO.

METODOLOGIA

A interpretacéio de espectros de IV, RMN de 'H e *C, assim
como de EM, envolve um “quebra-cabeca”. Desta forma, informa-
¢des que possam direcionar a resolugdo do problema devem ser
obtidas previamente.

Duas possibilidades podem ser colocadas ao estudante para
chegar a estrutura da substancia a ser analisada: dispor apenas dos
espectros de IV, RMN de 'H e C além de EM, logo, sem o conhe-
cimento da férmula molecular; envolver o conhecimento prévio da
férmula molecular da substancia em questio.

Determinando a estrutura sem a férmula molecular: neste caso,
a andlise inicia-se usando o Esquema 1, o qual fornecerd os nime-
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Esquema de analise espectrométrica e espectroscopica de substancias organicas
(LV.; RMN de 'H e '3C; Massas)

Substancia: C; H; N; O; S
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Esquema 1. Andlise espectrométrica e espectroscdpica de substancias orgdnicas (IV; RMN de 'H e '>C; Massas)

ros que devem ser usados na Tabela 1 para a seqiiéncia da elucidag@o,
bem como identificard a presenca ou a auséncia de dtomos diferen-
tes de carbono e hidrogénio na molécula, isto &, fornecerd as fun-
¢des organicas presentes.

Assim, primeiramente devem ser respondidas as perguntas
efetuadas no Esquema 1 até se alcancar os nimeros que sdo apresen-
tados no final de cada seqiiéncia de perguntas. Neste primeiro mo-
mento, sdo obtidas informagdes sobre os grupos funcionais existen-
tes na molécula. Caso a resposta inicial seja positiva, reinicia-se o
processo seguindo o caminho que leva a primeira resposta negativa,
na tentativa de verificar a possibilidade de outros grupos funcionais,
uma vez que as substancias podem ser polifuncionais. Em qualquer
dos dois caminhos, cada vez que houver uma resposta positiva, deve-
se recomegcar na resposta negativa correspondente, para averiguar a
possibilidade da existéncia de outros grupos funcionais (substancias
polifuncionais). Logo, toda vez que se tem um ndo, ndo € necessario

seguir o caminho do sim, porém, cada vez que se tem um sim, deve-
se seguir o caminho correspondente para o ndo. Conhecendo-se, en-
tdo, os elementos que podem estar presentes na substincia, o seu
peso molecular pode ser determinado através do perfil da regido do
fon molecular (M; M + 1; M + 2; ...) no EM. A seguir, aplica-se a
regra dos 13° para a dedugdo das bases das férmulas moleculares.
Equacdo geral: [M - £ x(O) + y(N) + z(S) + w(X))/13 = n + #/13;
onde x, y, z, n e r sdo nimeros inteiros; O € oxigénio, N € nitrogénio,
S € enxofre e X € halogénio. Lembramos que nesta equacdo geral é
possivel acrescentar outros elementos quimicos. Neste caso, basta
acrescentar uma letra que represente um nimero inteiro e outra que
represente o elemento identificado no IV. A base da férmula molecular
serd C H . Exemplificando a construcdo da equagdo e da base da
férmula molecular: a) para uma substincia contendo carbono, hi-
drogénio e oxigénio. Equagdo: [M - x(0)]/13 = n + #/13. Base da
férmula molecular C H O ; b) para uma substincia contendo car-



1028

Ribeiro e de Souza

Tabela 1. Informagdes adicionais relevantes

Quim. Nova

Item v RMN de 'H RMN de BC* EM
Ligacdo:cm! Ligacdo:ppm Ligac@o:ppm
1 - - C=0:155-180 -
2 C-0: 1320 - 1210 RCOOH : 11,0 - 12,00 C=0:160 - 185 M* (fraco)
O-H (8 fora do plano) : ~ 910 -CH-COOH : 2,1 -2,5 M-17 (M - OH)
(banda triangular) M -45 (M - COOH)
m/z = 60 (RML)
3 C=0: 1680 — 1630 (Amida I) N-H:5-8 C=0:160 - 170 m/z = 44 (CONH,)*
N-H: § 1640 — 1500 (Amida II) mlz = 59; 73; 87... (RML)
4 - -CHO :9-10 C=0:190 - 210 M (fraco para aliféticos; intenso para
aromaticos)
Alifaticos
M - 29 (perda de CHO)
M — 43 (perda de H,C=CHO)
mlz = 44; 58; 72..(RML)
Aromaticos
M-1;M-29
5 C=0: 1750 - 1740 R-CH-COOR : 2,1 - 2,5 C=0:155-180 Metilicos
C-0 : 1300 — 1050 R-COO-CH : 3,5 - 4,8 M (fraco)
M - 31 (M-OCH,)
m/z =59 (COOCH,)*
mlz =74 (RML)
Maiores
M-31;M-45;M-59;
M - 73... (perda de —-OR)
m/z = 73; 87; 101 (COOR)*
m/z = 88; 102; 116... (RML)
6 Cetonas alifdticas: R-CH-COR : 2,1 -24 C=0 : 190 - 210 (singleto) M* (intenso)
C=0: 1720 - 1708 Alifaticos
Cetonas conjugadas: M-15 M —-29; M -43..
C=0: 1700 — 1675 mlz = 435 mlz = 58; 72; 86... (RML)
Iminas:  C=N: 1690 — 1640 Z’ 2 =42 83
romaticos
m/z = 105; 120
7 Alcool I - O-H: 3640: C-0:1050 ¢ g . o550 C-OH : 45 -75 M* (fraco ou ausente)
alcool 2° - O-H: 3630; C-0:1100 CH-OH : 32 — 3.8 iz = 31: 45: 59: 73
alcool 3° - O-H: 3620; C-O:1150 - T ’ M— 18 (i)erd’a de; H O)
éter - auséncia de banda O-H mas R-CH.OH: RCHOHZR" RCOHR’R”:
presenca de banda C-O: 1300 - 1000 M-R: ZM_R’9; M-R” (cli;/agens o)
8 O-H: 3610; O-H (§): 1410-1310 (O.H: 4 — 13 _ M-28: M-29
C-0: 1230
9  $=0: 1350 (F) e 1150 (F) CH,S0, 2,5 - 3,5 - mlz =M — 48
§-0: 650 (F) CHSO,: 2,5 M/M+2: 100/4,4
10 - R-N-H : 0,5 -4,0 C-N:30-65 M* (fraco)
-CH-N:22-29 Regra do Nitrogénio
Ph-NH : 3,0 - 5,0 mfz = 31; 44; 58...(clivagem o)
11 C=N: 2260 —2200 C=N: - C=N : 110 - 140 C=N
=C-H: ~3300 =C-H:15-30 C=C : 65 - 90 M-1
C=C: 2260 - 2100 miz = 41; 55; 69... (RML)
ausente em acetilenos simétricos Cc=C
-N=C=0: 2275 - 2250 M (intenso) M — 1 (intenso)
-C=C=0: 2150 miz = 39(clivagem [)
-N=C=S: 2140 - 1990
-C=C=C: 1950
R-N*=N: 2260
RSC=N: 2175 - 2140
=N, : 2160 - 2120
* DEPT45 : CH(+); CH,(+); CH,(+) DEPTY90 : CH(+); CH,(0); CH,(0) DEPT135 : CH(+); CH,(-); CH,(+)
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Item I\Y%
Ligacdo:cm!

RMN de 'H
Ligacdo:ppm

RMN de “C*
Ligacao:ppm

EM

12 nitroderivados alifaticos
NO, v, (F) 1600 - 1530

Y. (M) 1390 — 1300
nitroderivados aromaticos
NO, v, (F) 1550 - 1490

ass

y, (F) 1355 - 1315

-CHNO, : 4,1 -43

R-CH,NO, 55-110

nitroderivados alifaticos:

Ar-NO, 130 -150 miz = 30 (NO");
mlz =46 (NO,");
M-NO,;

nitroderivados aromaticos:
M -NO; M -NO,

13 Alcanos Alcanos
C-H : ~3000 RCH,:0,7-13
CH, : 0 ~1465; 720 (cadeia longa) RCH,: 12— 14

%

CH, : 6 ~1375 (muito fraco) RCH: 1,4-1,7
C-C : muito fraco

Alcenos Alcenos

=C-H : 3095 — 3010 =C-H:45-65
=C-H 9 fora do plano 1000-650

C=C : 1660 — 1600

Aromaticos Aromaticos
=C-H : 3050 — 3010 Ph-H: 6,5 -8,0

=C-H 9 fora do plano 900-690
C=C: 1600 - 1475

Ph-CH:2,3-27

Haletos Haletos

C-F 1400 - 1000 -CH-12,0-4,0
C-CI 800 — 600 -CH-Br 2,7 — 4,1
C-Br 750 — 500 -CH-CI 3,1 — 4,1
C-1 500 -CH-F42-48

Alcanos Alcanos

CH,:0-30 M* (fraco)

CH, : 10 - 50 M- 15

CH : 25 -60 mlz =29; 43; 57; 71..14_

Alcenos Alcenos

C=C:80-145 M* (fraco)Perdas de 15; 29; 43...
mlz =27, 41; 55...14_,

Aromaticos Aromaticos

C=C:110-170 M* (intenso)

Haletos de alquila

mlz = 51; 65;77; 91; 92

Haletos de alquila

-CH-10-40 Contribuicdes isotdpicas:

-CH-Br 25 - 65 X (M: M+2: M+4...- em percentual)
-CH-CI 35-80 1 Br (100:98), 2 Br (100:195:95),
-CH-F 70-100 3 Br (100:293:286:93)

1 CI (100:33), 2 Cl (100:65:11),
3 CI (100:98:32:3)

Clivagens o R-CH,X; RCHXR’;
RCXR’R”: M-R; M-R’; M-R”
R-CI

mfz = 49/51 (CH, = CI")

M - HCI M - 36/M - 38);

miz = 36/38 (HCI")

miz = 35/37 (CI*)

M - 35/M - 37
mlz = 91/93 (C H,CI")
R-Br

mlz = 93/95 (CH, = Br")

M -79/M - 81 (perda de Br)
m/z = 135/137 (C,HBr")

R-F

M -20 (M - HF)

R-1

M-127TM-T%

Aminas

clivagem o

* DEPT4S : CH(+); CH,(+); CH,(+) DEPT90 : CH(+); CH,(0); CH,(0)

bono, hidrogénio e nitrogénio. Equacdo: [M - y(N)I/13 = n + 1/13.
Base da férmula molecular C H AN ; ¢) para uma substincia con-
tendo carbono, hidrogénio e enxofre. Equacio: [M - z(S))/13 = n + #/
13; Base da férmula molecular CH S . Apds a determinagdo da
base da férmula molecular da substancia em questdo determina-se a
férmula molecular. Exemplificando: a) através do IV, identificou-se
a existéncia da fungdo 4cido carboxilico (RCOOH) e por meio do
espectro de massas, o peso molecular de 88. Equagdo: [M - x(0)]/13
=n + 1/13, substituindo os valores na equacdo, tem-se [88 — 2(0)]/13
= (88 —32)/13 = 56/13; que é o mesmo que 4 + 4/13 na regra dos 13.
Sabendo-se que a igualdade da equagdo geral € n + 1/13 e a base da
férmula geral € CH O, tem-se a férmula molecular C HO,.

n+r

Para se chegar a estrutura de uma substancia a partir de sua

DEPT135 : CH(+); CH,(-); CH,(+)

férmula molecular, calcula-se a seguir o indice de deficiéncia de
hidrogénio (IDH), o qual indica a presenca ou auséncia de liga-
¢des duplas, triplas ou mesmo anéis na estrutura da substincia
em questdo. Logo, o IDH corresponde ao nimero de mols de hi-
drogénio necessdrios para transformar uma substincia insaturada
em uma saturada e/ou uma substancia ciclica em aciclica. Na
literatura, encontram-se diversas maneiras para cdlculo do IDH>?,
porém, neste artigo serd aplicada a férmula apresentada por
Silverstein® como ferramenta para obtenc¢do do IDH: IDH = C +
1 — H/2 — X/2 — N/2; onde C representa o nimero de dtomos de
carbono, H o de hidrogénio, X o de halogénio e N o de nitrogé-
nio. Exemplificando: uma substancia com férmula molecular
CH,, tem IDH igual a 1 (IDH = 6 + 1 - 12/2 = 1). Uma substén-
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cia com férmula molecular CH,NO, apresenta um IDH =6 + 1 -
5/2 + Y2 = 5. No primeiro exemplo, com o valor de IDH igual a 1,
a estrutura da substancia pode ser ciclo-hexano, 1-hexeno, 2-
hexeno, além de outras. No segundo caso, devido ao elevado grau
de deficiéncia de hidrogénio, deve-se suspeitar da presenga de
sistema aromdtico ou poli-insaturado ndo aromadtico na substin-
cia, logo, a estrutura poderd ser nitrobenzeno.

Ap6s o célculo de IDH, deve-se rever o raciocinio usando o Es-
quema 1, conforme ja mencionado, e a Tabela 1, que contemplam os
métodos espectrais de IV, RMN de 'H e BC, assim como de EM.

Determinando a estrutura a partir da férmula molecular: neste
caso, a seqiiéncia deve ser a mesma efetuada no item a sem recor-
rer a regra dos 13, uma vez que a férmula molecular ja foi fornecida.

ELUCIDANDO ESTRUTURAS DE SUBSTANCIAS
ORGANICAS

A seguir, serdo apresentados dois exemplos para demonstrar a
possibilidade da aplicacdo de forma articulada do Esquema 1 e da
Tabela 1 desenvolvidos neste artigo. Estes exemplos servirdo tam-
bém para demonstrar a importancia desta articulagdo ao se traba-
lIhar estes diversos métodos espectrométricos de andlise para me-
lhor conduzir a elucidagio da estrutura de uma determinada subs-
tancia pelo aluno, o que seria mais dificil no caso de se utilizar
apenas o IV. O raciocinio empregado nestes exemplos pode ser
aplicado em qualquer outra substancia no ensino deste tema.

Determinando a estrutura de uma substancia sem a formula
molecular!

Dados de IV: 2961(F); 2934(F); 2874(F); 1464(F); 1438; 1380;
1294; 1261(F); 1216(F); 741 e 644 cm™. Dados de RMN de 'H [
em ppm (multiplicidade, nimero de hidrogénio)]: 3,25(t, 2H); 2,1-
1,1(m, 4H); 0,9(t, 3H). Dados de RMN de *C: 13,2; 21,4; 334 ¢
34,9 ppm. Dados de massas [m/z (%)]: 26(6); 27(29); 28(13); 29(41);
38(2); 39(15); 40(22); 41(64); 42(3); 43(4); 50(2); 51(2); 53(2);
55(7); 56(16); 57(100); 58(5); 79(1); 81(1); 95(1); 93(1); 107(4);
109(4); 136(8); 138(8).

Inicia-se a andlise usando-se o Esquema 1 e os dados de IV.
Responde-se as perguntas contidas no Esquema 1, conforme discuti-
do na metodologia. Através dos dados de IV, observa-se a auséncia
de banda forte na faixa de 1820-1650 cm™, banda larga na faixa de
3650-3200 cm!, bandas na faixa de 2300-1900 cm™ e bandas a 1560
e 1350 cm™', o que leva a opgdo de ntimero 13 no Esquema 1. Neste
caso, € possivel a existéncia das func¢des hidrocarboneto (HC), amina
tercidria e haleto na estrutura molecular da substancia em questdo. A
seguir, analisando-se o espectro de massas e observando-se o perfil
da regido do fon molecular, chega-se a presenca de um atomo de
bromo (136/138 u.m. na razdo 1:1). Aplica-se a regra do 13. Equa-
¢do: [M - w(X)]/13, substituindo os valores, tem-se [136 — 1x79]/13
= 57/13; que € o mesmo que 4 + 5/13 na regra dos 13. Lembrando
que a igualdade da equaco geral é n + 1/13 e a base da férmula geral
¢ CH Br ,tem-sea férmula molecular C H Br. Ap6s determinar a
férmula molecular, calcula-se o IDH. Aplicando-se a férmula, ob-
tém-se um valor igual a zero, o que significa auséncia de insaturagdo
e ciclos. Recorrendo-se as informagdes adicionais constantes da Ta-
bela 1 item 13, com o espectro de massas, verifica-se um perfil de
fon molecular com bromo, além dos fragmentos a 93/95 u.m. (fon
CH,=Br"), indicando a presenga de bromo no final da cadeia e a
perda de C.H, e do pico a 57 u.m. que indica a perda de bromo.
Logo, confirma-se a satura¢do da molécula em questio e a presenca
de bromo na extremidade da cadeia. Analisando-se o espectro de
RMN de 'H, constata-se a presenca de trés sinais: a) um tripleto a

Quim. Nova

3,25 ppm (indica hidrogénios ligados a um carbono que estd ligado a
um CH,), conforme a Tabela 1 item 13, este deslocamento
corresponde a hidrogénio associado a um carbono que estd ligado ao
bromo, confirmando o dado fornecido pelo EM que aponta que o
bromo estd na extremidade da cadeia; b) um tripleto a 0,9 ppm (indi-
ca hidrogénios ligados a um carbono que estd ligado a um CH,); c)
um multipleto sobreposto entre 2,1-1,1 ppm. Analisando-se o espec-
tro de RMN de ®C, observa-se a presenca de quatro carbonos em
ambientes quimicos diferentes, descartando a possibilidade de ser
um isdmero ramificado. Estes dados conjugados entre si com a Ta-
bela 1 item 10, com os dados fornecidos pelo Esquema 1
(hidrocarbonetos e haletos) e pelo IDH (auséncia de insaturagio)
apontam para a férmula estrutural 1-bromobutano.

Determinando a estrutura de uma substincia com féormula
molecular C,H Br'

Dados de IV: 2970(F); 2921(F); 2878(F); 2843; 1456(F); 1379;
1276; 1208(F); 1152(F); 993; 956; 842; 787 ¢ 612 cm’'. Dados de
RMN de 'H [§ em ppm (multiplicidade)]: 4,1(sexteto, 1H); 1,9(m,
2H); 1,8(d, 3H) e 1,0(t, 3H). Dados de RMN de "*C: 12,2; 26,0; 34,2
e 53,4 ppm. Dados de massas [m/z (%)]: 26(4); 27(19); 28(5); 29(41);
38(2); 39(14); 40(2); 41(53); 42(3); 50(2); 51(2); 53(2); 55(5); 56(8);
57(100); 58(4); 79(1); 81(1); 107(1); 109(1); 136(1); 138(1).

Inicialmente determina-se o IDH. Aplicando-se a férmula, ob-
tém-se um valor igual a zero, significando auséncia de insaturagio
e ciclos. A seguir, responde-se as perguntas contidas no Esquema,
conforme discutido na metodologia. Através dos dados de IV, ob-
serva-se a auséncia de banda forte na faixa de 1820-1650 cm,
banda larga na faixa de 3650-3200 cm, bandas na faixa de 2300-
1900 cm™ e bandas a 1560 e 1350 cm’!, o que leva a opgdo de
nimero 13 no Esquema 1. Neste caso, € possivel a existéncia das
fungdes hidrocarboneto (HC), amina tercidria e haleto na estrutura
molecular da substancia em questdo. Recorrendo-se as informa-
¢des adicionais constantes da Tabela 1 item 13 com o espectro de
massas, verifica-se um perfil de fon molecular com bromo, além
dos fragmentos a 107/109 u.m. (fon CH,CH=Br") que indica a per-
da de C,H, (29 u.m.) pela clivagem alfa, e do pico a 57 u.m. indi-
cando a perda de bromo. Logo, confirma-se que a molécula em
questdo € saturada, a presenca de bromo, conforme férmula
molecular fornecida, bem como a presenga do grupo etila. Anali-
sando-se o espectro de RMN de 'H, constata-se a presenca de qua-
tro sinais: um tripleto a 1,0 ppm (indica hidrogénios ligados a um
carbono que esté ligado a um CH,), um dubleto a 1,8 ppm (indica
hidrogénios ligados a um carbono que estd ligado a um CH), um
multipleto a 1,9 ppm, além de um sexteto a 4,1 ppm (regido de
hidrogénios ligados a carbonos com bromo — Tabela 1, item 13).
Estes dados conjugados entre si com a Tabela 1, item 13, com os
dados fornecidos pelo Esquema 1 (hidrocarbonetos e haletos) e
pelo IDH (auséncia de insaturag@o) apontam para a férmula estru-
tural 2-bromobutano. Analisando-se o espectro de RMN de "°C,
observa-se a presenca de quatro carbonos em ambientes quimicos
diferentes, cujo pico a 55 ppm € relativo a CHBr (conforme Tabela
1, item 13), descartando também a possibilidade de ser um isdmero
ramificado, confirmando a estrutura proposta.

CONCLUSOES

Neste trabalho foi apresentado o Esquema 1 e a Tabela 1 resumida
para conduzir o raciocinio do aluno na elucidacdo estrutural de subs-
tancias organicas, demonstrando que as metodologias espectrométricas
desenvolvidas para elucidac@o estrutural devem e podem ser aplica-
das de maneira articulada no ensino deste tema.
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